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して 1986年に銅酸化物高温超伝導体が発見され、その本質が d 電子間のクーロン斥力にあることが強く認












































cyiσ~σσσ 0ciσ 0  ~Si : (1.2)
このモデルでは第 1項が最近接格子間での伝導電子のホッピングを表し、t はホッピング定数である。第 2
項は伝導電子と局在電子の交換相互作用項である。ここで、交換相互作用は同一格子点でのみ働くとする。
J > 0は相互作用の定数である。cyiσ (ciσ ) は格子点 i でのスピン σ の生成（消滅）演算子である。~Si は格子
点 i の局在スピン 1=2で ~σσσ 0 はパウリ行列である。













示すことが指摘された。図 2は近藤一重項が、図 1のような d 波の状態にある時のフェルミ面を表してい
る。黒でプロットしている部分が状態が詰まっている領域で、白と黒の境界がフェルミ面になっている。図








1.2 先行研究 1 研究背景








図 3 図 2のフェルミ面おいての有効質量の逆数の
角度依存性。 図 4 図 2のフェルミ面においての準粒子の重みの角度依存性。
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1.3 研究目的
本研究の目的は、近藤一重項が球面調和関数と同じ対称性を持つ s 波、d 波、px 波、py 波の共存状態を
調べることである。この s 波、d 波、px 波、py 波の状態については 2章で説明する。1:2で紹介した近藤一
重項が軌道角運動量を持つ d 波の状態に、s 波、px 波、py 波を加えた共存状態を作り、先行研究において
のモデル [21]を用いて、近藤一重項の秩序相を数値計算により調べる。
第 2章では先行研究のモデルの詳細を説明する。第 3章では論文 [21]のレビューを行い、s 波、d 波の状























第 1項は最近接格子点間の伝導電子のホッピングを表し、t (= 1) はホッピング定数である。第 2項は伝導
電子と局在スピンの交換相互作用項である。伝導電子と局在スピンの相互作用は最近接格子点間でのみ働
き、J > 0は相互作用の定数である。cyiσ (ciσ ) は格子点 i における、スピン σ の生成（消滅）演算子である。
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2.2 擬フェルミオン









ここで、f yjσ ( fjσ )は仮想的に導入した格子点 j におけるスピン σ の生成（消滅）演算子であり、擬フェルミ
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f yjσ fjσ   1+- :
(2.4)
z (= 4) は最近接格子点数である。
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2.3 平均場近似











hφ ji i + δφ ji
 
hφyji i + δφyji

;
= hφ ji ihφyji i + hφ ji iδφyji + hφyji iδφ ji + δφ jiδφyji ;
' hφ ji ihφyji i + hφ ji i(φyji   hφyji i) + hφyji i

φ ji   hφ ji i

;






























f yjσ fjσ   1+- :
ここで、
hφ ji i ' hf yjσciσ i = hcyiσ fjσ i = hφyji i (2.7)
であり、µ = µc + Jz8 である。一般には φ ji は位置 j と i、λj は j に依存するが、本研究では次のような並進
対称な場合を考える：
hφ ji i = φ j i ; λj = µf : (2.8)
2.4 s 波、d 波、p 波の共存状態
伝導電子と局在スピンの混成を表す hφ ji iが、球面調和関数の s;dx 2 y2 ;px ;py 軌道と同じ対称性をもつ状
態を説明する。まず、φ j i は図 6のように次の 4種類が独立である。
ϕ1 = φ j i = φy ; ϕ2 = φ j i = φx ; ϕ3 = φ j i = φ y ; ϕ4 = φ j i = φ x ; (2.9)
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図 6 s 波、d 波、px 波、py 波が同時に取れる状態に
おいて局在スピンから見た周りの相互作用。y 軸の
正方向から、右回りに φ1;φ2;φ3;φ4 と置いている。
図 7 (a) s 波の状態 。(b) d 波の状態。(c) 　 px 波
の状態。(d)　 py 波の状態。 局在スピンから見て、






4 (ϕ1 + ϕ2 + ϕ3 + ϕ4) ; (2.10)
φd =
1
4 ( ϕ1 + ϕ2   ϕ3 + ϕ4) ; (2.11)
φx =
1
2 (ϕ2   ϕ4) ; (2.12)
φy =
1
2 (ϕ1   ϕ3) : (2.13)
これら φs ;φd ;φx ;φy は、図 7に示したように球面調和関数の s;dx 2 y2 ;px ;py 軌道と同じ対称性をもつので、
それぞれ s 波、d 波、px 波、py 波と呼ぶことにする。
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kσ fkσ   φpx f ykσckσ





kσ fkσ   φpy f ykσckσ












































































ϵk   µ   µf
2 + α∆k : (2.19)
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ϵk   µ + µf
2 ;
ϵk =  2γk ; (2.20)
γk = coskx + cosky ;
дk = coskx   cosky ;
Ak = sinkx ;

















+ µf N : (2.21)
ここで、N は格子点数、Nc は伝導電子数である。
2.6 混成近藤一重項の数値計算
混成近藤一重項が s 波、d 波、p 波の共存状態においての数値計算方法を説明する。
















φs =   J2N
X
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φd =   J2N
X
kσα








α f (Eαk )
iAk
∆k
Y k ; (2.22)













2∆ f (Eαk ) (Eαk   ϵk + µ ) ;












となる。ここで、hnc i = hNc iN 、f (Eαk ) はフェルミ分布 f (Eαk ) = 1eβEαk +1 である。
6個の方程式（2.22）は自己無撞着方程式である。6個の方程式を満たす φs ;φd ;φx ;φy と µ; µf の値が求
める解である。φs ;φd ;φx ;φy と µ; µf の 10個の実数について、6個の方程式（2.22）が満たされるまで逐次
代入を繰り返す。具体的な計算手順を以下で示す。
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1. 乱数を用いて φs ;φd ;φx ;φy ; µ; µf の値を決定し、6個の方程式（2.22）の右辺に代入して計算する。
2. φs ;φd ;φx ;φy ; µ; µf の値を６個の方程式の右辺が左辺に近づく方向に変化させる。
3. 変化させた値 φs ;φd ;φx ;φy ; µ; µf を方程式（2.22）の右辺に代入して計算する。
4. 6個の方程式（2.22）の相対誤差が 10 5 の範囲に入ったら計算を止めて、 φs ;φd ;φx ;φy ; µ; µf の値を
解とする。以下でこの条件を示す：
jφoldm   φnewm j
jφoldm j
< 10 5;
jµold   µnew j
jµold j < 10
 5; (2.23)
jµoldf   µnewf j
jµoldf j
< 10 5:
ここで、m はm = s;d;x ;y である。new と old の添字は、φs ;φd ;φx ;φy ; µ; µf の変化させる前と後の
値という意味である。（条件式（2.23）が満たされるまで 2と 3を繰り返す。）
この１から 4のプロせスを各温度ごとに行い、各温度においての φs ;φd ;φx ;φy ; µ; µf を決定する。
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3 s 波と d 波の近藤一重項
この章では P. Ghaemi and T. Senthileの研究 [21]のレビューを行う。電子数密度 n = 1において、s 波と
d 波の状態について調べる。
3.1 s 波の近藤一重項
図 8のように近藤一重項の状態が s 波の状態を調べる。






αkaαk + JN jφs j2; (3.1)
Eαk =
ϵk   µ   µf




δ 2k + J
2γ 2k jφs j2; (3.3)
である。
図 8 近藤一重項の s 波モデル。
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+ N jφs j2: (3.4)










































s 波の状態を数値計算により調べる。まず転移温度 Tc を決定する。式 (3.5)より φs = 0か (3.8)である。
φs = 0の値が有限な値から 0になる温度が、転移温度として決定することが出来る。図 9は転移温度 Tc を
プロットしたもので、(3.8)の値が 0近傍で外挿する事で転移温度を決定した。転移温度以下では、φs が有














図 9 横軸が J で縦軸が温度 T の s 波においての転移温度 Tc。
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3つの方程式（3.6）、（3.7）、（3.8）は自己無撞着方程式である。したがって、µ; µf ;φs の値を変化させ、（3.6）、
（3.7）、（3.8）が満たされるまで逐次代入を繰り返す。計算方法は 2章で説明したものと同様である。図 10
は、J = 4; 5; 6; における φs の温度依存性である。φs の転移は 2 次転移で転移温度近傍の温度依存性はp
Tc  T である。J が大きくなると転移温度が高くなっている事が確認出来る。図 11は、φs が有限のとき
のエネルギー分散である。（3.3）より φs が有限になると γk の寄与があるので、(0:0); (pi ;pi ) でエネルギー
分散が離れている。図 12は、φs が有限のときのエネルギー状態密度 (DOS ) である。図 13はφs が有限とき



























0 1 2 3 4 5 6 7 8 9
E
(0,0)															(π,0)																(π,π)												(0,0)	
図 11 J = 4、T = 0:1 においてのエネルギーの分






















図 12 J = 4;T = 0:1においての φs が有限の時のエ
ネルギー状態密度。E+k ;E k は φs が有限のときの
エネルギー状態密度で、黒線で表しているのは常磁
性相においてのエネルギー状態密度である。
図 13 J = 4;T = 0:1においての E k = 0。n = 1で
は E k = 0がフェルミ面である。
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3.3 d 波の近藤一重項







αkaαk + JN jφd j2; (3.9)
Eαk =
ϵk   µ   µf




δ 2k + J
2д2k jφd j2: (3.11)
である。
図 14 近藤一重項の d 波モデル。
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3.4 d 波の近藤一重項の数値計算
d 波についても s 波と同様にして計算する事が出来る。図 15は d 波の転移温度 Tc を表している。d 波の
場合は、s 波の時と違い J が有限ならばどの J でも相転移する。図 16は J = 4; 5; 6;における φd の温度依存
性である。s 波と同様に転移は 2次転移で転移温度近傍の温度依存性は pTc  T である。図 17は φd が有
限のときのエネルギー分散である。（3.11）より φd が有限になると дk の寄与があるので、(pi ; 0) でエネル
ギー分散が離れ、(pi ; pi ) ! (0; 0) で常磁性のエネルギー分散と重なる。図 18は φd が有限のときのエネル
ギー状態密度 (DOS ) を表している。図 19は φd が有限のときのフェルミ面である。 n = 1の場合を考えて





































0 1 2 3 4 5 6 7 8 9(0,0)																								(π,0)																									(π,π)																							(0,0)
E
図 17 J = 4、T = 0:1 においての φd が有限のとき




















図 18 J = 4;T = 0:1においての φd が有限のときの
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図 19 J = 4;T = 0:1においての E k = 0。n = 1では E k = 0がフェルミ面である。
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3.5 論文との比較
この章では s 波と d 波の状態を電子数密度 n = 1について調べてきた。図 20は s 波と d 波の転移温度 Tc
を一つにまとめたものである。図 21は d 波の電子数密度 n = 0:7においてのフェルミ面である。電子数密
度が n = 0:7の数値計算は n = 1においての場合と同様にして求めることが出来る。図 21のフェルミ面は
先行研究 [21]においての図 22のフェルミ面と同じ形をしている。したがって、先行研究においての近藤一















0 1 2 3 4 5 6
図 20 n = 1においての s 波と d 波の転移温度 Tc。
図 21 d 波においての n = 0:7; J = 4;T = 0:1のフェ
ルミ分布 f (E k )。黄色い点は状態が詰まっている
ので、境界がフェルミ面。







前章では、先行研究においての近藤一重項が s 波と軌道角運動量を持つ d 波の状態を再現を行った。こ
の章では近藤一重項の状態が p 波の状態を調べる。
4.1 p 波の近藤一重項
図 23 のように近藤一重項の状態が球面調和関数で p 軌道と同じ対称性をもつ p 波の状態を調べる。
px 波、py 波は正方格子では縮退しているので、この章では px 波の場合を考える。（ 2.16）において








2 JN jφx j
2; (4.1)
Eαk =
ϵk   µ   µf




δ 2k + J
2A2k jφx j2; (4.3)
である。
図 23 (a)近藤一重項の px 波モデル。(b)近藤一重項の px 波モデル。
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4.2 p 波の近藤一重項の数値計算
px 波についても s 波と同様にして計算する事が出来る。図 24は px 波の転移温度 Tc を表している。px
波の場合は、d 波の時と同様に J が有限ならばどの J でも転移する。図 25は、J = 3; 4; 5における φx の温
度依存性である。s 波と同様に転移は 2次転移で転移温度近傍の温度依存性は pTc  T である。図 26は φx
が有限のときのエネルギー分散である。（4.3）より φx が有限になると Ak の寄与があるので、( pi2 ; 0); ( pi2 ; pi2 )
でエネルギー分散が離れ、(pi ; 0) ! (pi ;pi ) で常磁性のエネルギー分散と重なる。図 27はエネルギー状態密





































0 1 2 3 4 5 6 7 8 9(0,0)															(π,0)																(π,π)												(0,0)	
E
図 26 J = 4、T = 0:1 においての φx が有限のとき




















図 27 J = 4;T = 0:1においての φx が有限のときの




4.2 p 波の近藤一重項の数値計算 4 P 波の近藤近藤一重項
図 28 J = 4;T = 0:1においての E k = 0。n = 1では E k = 0がフェルミ面である。
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5 S 波、D 波、P 波の近藤一重項
5 s 波、d 波、p 波の近藤一重項
この章では 2章で説明した s 波、d 波、p 波の共存状態について調べる。まず電子数密度が n = 1の状態
を考え、その後 n = 1:5の場合を調べる。秩序相内部を調べると様々な状態が実現することがわかった。特
に s 波、d 波、p 波が同時に実現する空間反転対称性が破れた相や、n = 1:5においては時間反転対称性が破
れる相が実現することが分かった。
5.1 多重相図（n = 1）
2章で説明した数値計算の手順に従い電子数密度が n = 1においての秩序状態を調べる。先行研究で指摘
された d 波の近藤一重項状態の他に s 波と p 波が共存した空間反転対称性の破れた相を見出した。いくつ
かの J においての φs ;φd ;φx ;φy の計算結果の詳細は付録 B:1に記載している。
図 29は 3; 4章で議論した近藤一重項が s 波、d 波、px 波のそれぞれ単独の状態にある時の転移温度Tc を
示している。図 29から、常に d 波の転移温度が s 波と px 波に比べて高いので、常磁性相からの転移は d
波の転移温度で起こる。
図 30は n = 1の場合の J  T 相図である。J が大きい低温相では φs ;φd ;φx 又は φs ;φd ;φy が同時に有限
になる相である。この相を spd 相と呼ぶことにする。spd 相において px 波、py 波のどちらの状態が取られ
るかは後で説明する。又、先行研究で議論された高温側の φd のみが有限の相は d 相と呼ぶ事にする。図中
















図 29 横軸が J で縦軸が温度 T の n = 1 において















図 30 横軸が J で縦軸が温度T の n = 1においての
J  T 多重相図。d 相：φd > 0;φs = φx;y = 0, spd 相：
φd > 0;φs > 0;φx , 0 又は φd > 0;φs < 0;φy , 0
。近藤一重項の s 波、d 波、px 波、py 波の軌道を表
し、緑が +で黄色が  である。
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図 32 J = 2における φs ;φd ; jφy j の温度依存性。
spd 相において各秩序変数の位相の関係が、実現される p 波の成分とどのように関わっているのかを以下
で説明する。図 31と図 32は、それぞれ spd 相の内部 J = 2において φx と φy が選ばれる場合の秩序変数
の T 依存性である。位相は φd > 0で固定しても一般性を失わない。図 31と図 32から jφx j > 0;φy = 0の
時は φs > 0であり、jφy j > 0;φx = 0の時は φs < 0であることがわかる。この状況を熱力学ポテンシャル
をランダウ展開して調べる。spd 相は d 相の内部で現れるので、φd に関係した項を考える。少なくとも 1








2A2kφs jφx j2 + 2AkBkφsφxφy   2AkBkφsφxφy + 2B2kφs jφy j2 + 2AkBkφsφxφy   2AkBkφsφxφy
+ 2A2kφ







 2A2kφ2x   2B2kφ2y +A2k jφx j2 + B2k jφy j2   2A2kφ2x   2B2kφ2y
!
: (5.1)
P (γk ) は γk の関数で以下のように書ける：
P (γk ) =




















































 2A2kφ2x   2B2kφ2y +A2k jφx j2 + Bk jφy j2   2Akφ2x   2Bkφ2y
!
: (5.3)
ここで、φs ;φx ;φy をそれぞれ以下のように絶対値と位相で表現する：
φs = jφs jeiθs ; (5.4)
φx = jφx jeiθx ; (5.5)
φy = jφy jeiθy : (5.6)
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 P (γk )дkγkφd jφs j

A2k jφx j2 (4 cos(θs )   cos(2θx   θs )) + B2k jφy j2









 2A2kφ2x   2B2kφ2y +A2k jφx j2 + Bk jφy j2   2Akφ2x   2Bkφ2y
!
: (5.7)


































jφx j2 (4 cos(θs )   cos(2θx   θs ))   jφy j2











jφx j2 (1   4 cos(2θx )) + jφy j2






になる。数値計算により k 積分すると X
kσ




k > 0; (5.12)
となることがわかる。よって、正の定数 c1; c2 を用いて
Ω4   c1φd jφs j

jφx j2 (4 cos(θs )   cos(2θx   θs ))   jφy j2









jφx j2 (1   4 cos(2θx )) + jφy j2







まず、spd 相は d 相の内部にあらわれるので φd = O (1)である。Ω4 を最小にするためには、φx ;φy の 4次
の項を考慮しても c2 の項がより低次の項なので一番寄与が大きい。よって、c2 項を最小にするには θx = 0
と pi ;θy = 0と pi ;が選ばれる。したがって
Ω4   3c1 jφs jφd

jφx j2   jφy j2

cos(θs )   3c2φ2d

jφx j2 + jφy j2

(5.14)
と書ける。φx と φy が同時に有限になる場合と、φx と φy の片方が有限になる場合では片方が有限になっ
た方が安定である。この詳細は 5:2で説明する。そのことを認めて、まず、φx > 0かつ φy = 0のときを考
えると、c1 > 0なので Reφs > 0が誘起される。一方、φy > 0かつ φx = 0では c1 > 0なので Reφs < 0が
誘起される。これらの事は、図 31と図 32の秩序変数の温度依存性と一致している。また、（5.14）より、
Reφs / jφx;y j2 (T spdc  T ) であり、このことも図 31、32の結果と一致する。ここで T spdc は d 相から spd 相
に転移する転移温度である。
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5.1 多重相図（n = 1） 5 S 波、D 波、P 波の近藤一重項
エネルギー分散を図 33に示す。図 33は J = 2,温度 T = 0:01の spd 相内のエネルギー分散と常磁性相の
エネルギー分散を表している。常磁性相でのバンドは繋がっているが、spd 相では s 波、d 波、p が共存状
態の効果により E+k と E k のバンドは離れている。したがって、n = 1の場合を考えているので近藤絶縁体






0 5 10 15 20 25
E





















図 34 spd 相内におけるエネルギー状態密度。




5.2 多重相図 (n = 1:5) 5 S 波、D 波、P 波の近藤一重項
5.2 多重相図 (n = 1:5)
n = 1の場合と同様にしてフィリングが n = 1:5の場合を調べる。n = 1:5においては局所的な Ω の極小
点が複数存在したため、各 J において 40回初期値を変えた計算を行い、Ωが最小になる φs ;φd ;φx ;φy を決
定した。n = 1:5の場合においては φs ;φd ;φx ;φy が複素数をとることがわかったため、位相を以下のように
固定している：
8><>:φd > 0 (φd , 0のとき);φx > 0 (φd = 0のとき): (5.15)
いくつかの J においての φs ;φd ;φx ;φy の計算結果の詳細は付録 B:2に記載している。
図 35は n = 1:5において近藤一重項が s 波、d 波、px 波のそれぞれ単独の相転移温度 Tc を示したもので
ある。d 波、px 波の転移温度が J = 1:2と J = 1:3の間で交わっているので、J = 1:3以上では d 軌道の転移
温度が一番高く、最初に φd が有限になる。J = 1:2以下では px の転移温度が高いので、最初に φx が有限
になる。
図 36は n = 1:5の場合の J  T 相図である。J が大きい低温側から高温側への相をそれぞれ spd 相、p
相、spd 相、d 相と呼ぶ。d 相と spd 相は n = 1の場合と同様である。p 相と spd 相はそれぞれ φx ;φy と
φs ;φd ;φx ;φy が同時に有限になる相である。p 相と spd 相では秩序変数が複素数になり、時間反転対称性
が破れている相である。p 相と spd 相については後で説明する。図中の点線は、予想される相境界を表し



















図 35 横軸が J で縦軸が温度 T の n = 1:5において
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図 36 横軸が J で縦軸が温度 T の n = 1:5において
の J  T 多重相図。近藤一重項が s 波、d 波、px 波、
px 波、py 波の軌道を表し、緑が +黄色が  である。
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5.2 多重相図 (n = 1:5) 5 S 波、D 波、P 波の近藤一重項
p相において φxとφy の位相の関係がどのように決まっているのかを以下で説明する。熱力学ポテンシャ










φ2x φ2y + φ2xφ2y + 4jφx j2 jφy j2

+A4k jφx j4 + B4k jφy j4























φ2x φ2y + φ2xφ2y + 4jφx j2 jφy j2





ここで、φx と φy の相対位相を議論したいので、以下のように位相を設定する。
φx = jφx j; (5.17)























 A2kB2kP (γk ) > 0; (5.20)X
kσ
 A4kP (γk ) > 0; (5.21)
となるので、熱力学ポテンシャル Ωp は正の定数 η1;η2 および 2次の係数を ap とおくと
Ωp  ap

jφx j2 + jφy j2 j











jφx j4 + jφy j4

(5.22)
となる。Tc 近傍を考えると、4 次の係数によって実現する相が決まる。今 (φx ;φy ) を規格化した
(1; 0); 1p2 (1;1); 1p2 (1;i ) を考えると、(1; 0) では、
Ω4p (1; 0)  ap + η2: (5.23)
1p
2 (1;1) では




2 (1;i ) では




5.2 多重相図 (n = 1:5) 5 S 波、D 波、P 波の近藤一重項
となる。(5.24) (5.23)と (5.23) (5.25)を考えると
Ωp (1;1)   Ωp (1; 0)  12 (3η1   η2): (5.26)
Ωp (1; 0)   Ωp (1;i )  12 (η2   η1): (5.27)
となる。3η1   η2;η2   η1 は数値計算により正になることを確かめられる。よって
Ωp (1;1) > Ωp (1; 0) > Ωp (1;i ): (5.28)
となり、p 波のみが実現する場合には 1p2 (1;i ) 状態が最も安定であり、これが p 相である。
また、spd 相では（5.13）の c2 項から φx ;φy は実であると議論したが、（5.28）の関係より φx と φy が同
時に有限になる場合と、φx と φy の片方が有限になる場合では確かに spd 相に対応する片方が有限になっ
た方が安定であると言える。
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図 38 J = 1:6における Imφs ,Imφd ,Imφx ,Imφy の T
依存性。
次に spd 相においての各秩序変数の位相の関係が、実現される p 波の成分とどのように関わっている
のか調べる。図 37 と図 38 は spd 相内部での J = 1:6 の φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性である。spd 相で
は、φx ;φy の組み合わせで 8重に縮退している。φx ;φy の組み合わせに対応して Reφs = 0で Imφs > 0か
Imφs < 0になる。図 37と図 38は Imφs > 0の場合の 8個の組み合わせの一つを表している。
φs の位相を理解するために、熱力学ポテンシャルの φs ;φd ;φx ;φy の 4次の項は（5.13）である:
Ω4   c1φd jφs j

jφx j2 (4 cos(θs )   cos(2θx   θs ))   jφy j2









jφx j2 (1   4 cos(2θx )) + jφy j2






spd 相は p 相の内部なので境界付近では jφx j = jφy j としてよい。よって Ω4 は
Ω4  2c1φd jφs j jφx j2 sin














となる。さらに p 相の内部なので φx ;φy の 4次の項の寄与が大きい。（5.28）よりΩ4 (1; 0) > Ω4 (1;i ) な
ので θy   θx =  pi2 とおくことができる。熱力学ポテンシャルを最小にするためには、
sin








となれば良い (c1 > 0)。これだけでは、θs の位相は決まらないが φs ;φd の 4次の項として
Ω4sd 　 a(φ2s + φ2s )φ2d ;
　 2a jφs j2φ2d cos(2θs ); (5.32)




θx + θy   θs

= cos(2θx   θs ) =  1; (5.33)
となるので 2θx   θs = pi である。θs = pi=2のとき、(θx ;θy ) = ( 3pi4 ;  3pi4 ); (  pi4 ; pi4 ) で、θs =  pi=2のとき




4 ); (  3pi4 ;  pi4 ) である。一方、θy   θx =   pi2 のときを考えると、
sin









5.2 多重相図 (n = 1:5) 5 S 波、D 波、P 波の近藤一重項
となるので 2θx   θs = pi である。上記と同様に θs = pi=2 のとき (θx ;θy ) = ( 3pi4 ; pi4 ); (  pi4 ;  3pi4 ) で、
θs =  pi=2のとき (θx ;θy ) = ( pi4 ;  pi4 ); (  3pi4 ; 3pi4 )である。以上により、spd 相内での φs ;φx ;φy の 8個の組み
合わせを求めることができた。この 8個の組み合わせは数値計算により求めた結果と一致する。したがっ





5章で調べた spd 相の対称性について議論する。spd 相では秩序変数の虚数部分が有限になるので時間
反転対称性が破れている。また、spd 相については、（2.19）、（2.20）より p 波が s 波、d 波と共存状態に
あるときは空間反転対称性が破れている。図 39 は spd 相内のエネルギー分散である。(0; pi ) ! (0; 0) と
(0; 0) ! (0; pi ) で空間反転対称性が破れていることを確認することが出来る。図 40と図 41は spd 相内の
エネルギー状態密度 (DOS ) とフェルミ面である。図 41では空間反転対称性が破れているのでフェルミ面
が反転対称になっていない。
図 42 と図 43 は spd 相内部においての φx が選ばれるときのフェルミ面と (0:0) ! (pi ; 0); (0:0) ! (0;pi )
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図 39 spd 相内におけるエネルギーの分散。




















図 40 spd 相内においてのエネルギーの状態密度。




6.1 discussion 6 まとめと今後の展望
図 41 spd 相内においてのフェルミ分布 f (E+k )。
黄色い点が電子が詰まっている領域で、境界がフェ
ルミ面である
図 42 spd 相内においての φx が選ばれるときの

















図 43 spd 相内においての φx が選ばれるときのエネルギー分散 E+k。(0:0) ! (pi ; 0); (0:0) ! (0;pi ) を示している。
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6.2 まとめ 6 まとめと今後の展望
6.2 まとめ
本研究では、文献 [21]で議論された正方格子拡張近藤格子モデルを用いて、近藤一重項が s 波、d 波に加
えて p 波の場合についても平均場近似を用いて解析した。p 波の場合には px + ipy のように時間反転対称
性が破れた解が安定化することがわかった。近藤一重項が複数の軌道角運動量の共存状態である場合も考
慮して J  T 相図を決定した。電子数密度が n＝ 1と n＝ 1:5においては、J が大きい領域で s 波、d 波、p







n = 1:5 においての数値計算では局所的な Ω の極小点が複数存在し、熱力学ポテンシャルを最小にする





















0 : (付録 A.1)
ここで、f yiσ ( fiσ )は仮想的に導入した格子点 i におけるスピン σ の生成（消滅）演算子であり、擬フェルミ



























i# fi#   cyi"ci"









































f yiσciσ +- *,
X
σ 0
cyiσ 0 fiσ 0+- =




































f yiσciσ +- *,
X
σ 0
cyiσ 0 fiσ 0+-   14[cyi"ci" + cyi#ci#] + 12 ;













f yiσciσ +- *,
X
σ 0













f yiσ fiσ   1+- :
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A.2 平均場近似 付録 A 近藤格子のハミルトニアン
A.2 平均場近似





を導入する。φi を平均値 hφi iと平均値の周りの揺らぎ δφi の部分に分けると、
φiφ
y






























f yiσ fiσ   1+- :
ここで、
hφi i ' hf yiσciσ i = hcyiσ fiσ i = hφyi i
であり、µ = µc + J8 である。一般には φi は位置 i と、λi は i に依存するが、本研究では次のような並進対
称な場合を考える：














  µcykσckσ   µf f ykσ fkσ

































1 +  ϵk µ Ek+Jφ 2 fkσ
a k =
1q





1 +  ϵk µ Ek Jφ 2 fkσ
36
A.3 近藤格子のハミルトニアンの数値計算 付録 A 近藤格子のハミルトニアン
である。Ekα は
Eαk =
ϵk   µ   µf




δ 2k + J
2 jφ j2;
δk =
ϵk   µ + µf
2 ;
ϵk =  2γk ; (付録 A.4)
γk = coskx + cosky ;
と置いている。
A.3 近藤格子のハミルトニアンの数値計算
電子数密度 n = 1 の場合を考え数値計算を行う。数値計算は s 波、d 波、と同様に行うことが出来る。
図 44 は転移温度 Tc を表している。d 波の時と同様に J が有限ならばどの J でも相転移する。図 45 は
J = 2; 3; 4における φ の温度依存性である。s 波、d 波と同様に転移は 2次転移で転移温度近傍の温度依存
性は pTc  T である。J が大きくなると転移温度が大きくなっている事が確認出来る。図 46は φ が有限の
ときのエネルギー分散である。（付録 A.4）より φ が有限になると s 波、d 波の場合と違い係数に k の依存
性がないのでバンドが離れている。n = 1の場合を考えているので絶縁体になっている。図 47は φ が有限
































図 45 n = 1,J = 2; 3; 4においての φ の温度依存性。
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図 46 J = 2、T = 0:01 において φ が有限のときの













図 47 J = 2;T = 0:01においての φ が有限のときの






B.1 φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性 (n = 1)



































































図 51 J = 2:5の秩序変数 φs ;φd ; jφx j の温度依存性。
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B.2 φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性 (n = 1:5) 付録 B 数値計算結果の詳細
B.2 φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性 (n = 1:5)

































































図 55 J = 1:2においての秩序変数の虚数部分。
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図 59 J = 2:5においての秩序変数の実数部分。
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B.3 エネルギー分散と状態密度 付録 B 数値計算結果の詳細
B.3 エネルギー分散と状態密度












0 5 10 15 20 25(π,π)			(0,π)			(0,0)		(π,0)			(π,π)			(0,0)		(0,-π)(-π,-π)(0,0)	
E
図 60 p 相内におけるエネルギーの分散。



















図 61 p 相内においてのエネルギーの状態密度。
E+k ;E k は p 相内のエネルギー状態密度で、黒線
で表しているのは常磁性相においてのエネルギー状
態密度である。
図 62 p 相内においてのフェルミ分布 f (E+k )。黄色い点が電子が詰まっている領域で、境界がフェルミ面である。
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付録 C 多重相図（N = 1:2）
付録 C 多重相図（n = 1:2）
n = 1:2のときの φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性を載せる。計算方法は 5章においての n = 1;n = 1:5と同様



















s d px py
図 63 横軸が J で縦軸が温度 T の n = 1:2において
の J  T 多重相図。d 相：φd > 0;φs = φx;y = 0, spd
相：φd > 0;φs > 0;φx , 0又は φd > 0;φs < 0;φy ,















































図 66 J = 1:5の秩序変数 φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性。
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図 68 J = 2:5の秩序変数 φs ;φd ;φx ;φy の温度依存性。
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